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?1? ???????
1.1 ??????????
???????????????????????????????????????
??????????
??????????????????? Si???? [1, 2]????????????
??????????? Si????????????????????????????
??????????????????????????????????? 1.1, 1.2?
??? [1{13] ??????????????????????????????????
???????; Organic PhotoVoltaics; OPV [4{7]???????
OPV?????????????????????????????????????
?????Si???????????????????????????????????
Si???????????????????????????????????????
?????????????
1.2 ?????????????
???????????????????????????????????????
???????????????? Si??????????????????OPV??
?????????
Si????
???????????? 4?????????? 1.1?? Si???????????
??????????????????? 1.1 ?????? I ??? V ????????
????????????????????????????????????
(1) ??????????????????pn??????????????????
?????????
(2) ??????????????????????????????????????
???????????????
(3) ??????????????????
(4) ????????????????????????????
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? 1.1: ??????????????????
???? ?????????
?????? Si? [1, 2] Si 20? ????
40? ???????
???? [8, 9] Ga, As, In, P, 20?
Cd, Te, Cu, Se
??/?????? ???????? [10, 11] Pb, I, NH3, CH3? 20?
?????? ????? [12] TiO2, ?????? 10?
?Rb????
???????? [4{7] ????????, 5-10?????
???????? 11????????
??? ?????? 10?
? 1.2: ??????????????????
??
Si? ???? ???
???????
???? ?????????
??????????????
???????? ???????????????
????? ???
??????????????????
???????? ?????????????????
???
?????? ???????????????
??????????????60?? [13]
???
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? 1.1: ????????????????????????????????
? 1.2: ?????????????????????[14]??????????????
????????
OPV??????????? ???????????????? 1.2 ??? 5???
?????????? [14]?? 1.3??????????????????????
(1) ??????????????????????????????????????
????
(2) ?????D/A?????????????????D/A????????
(3) D/A???????????????????????????????????
???????
(4) ??????????????????
(5) ????????????????????????????
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? 1.3: ???????????????????????? [15]???????
????????????????????? OPV???????????????
??????????????????? Si????????????????????
??????????????????????????????????????OPV
?????????????????????????????????????OPV?
???????????????3???????????????? 0.5eV??????
??????????????????????????????OPV????????
???????????????????????????????????
?????????????????????????Si?????????????
??????????????????????????OPV???????????
????????????????????????????????????????
??????????????????band oset?????????????????
????????????????????
OPV? Si?????????????????????????Si????????
???????????????????????????? Si???????????
????????????????????????????????????????
?????OPV?????????????????????????????????
??1?2???????????????????OPV????????? band oset
????????????????????????
????????????????????????????OPV?????????
?????????????
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1.3 ??????????????????
??????OPV???????????????????????????1.3.1?
??????????????????????????1.3.2????????????
????????????????????????????
1.3.1 ????????????????????
????????????????? ????? OPV??????????????
????????????????????????? (iv)??????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????Marcus?
?????????? [16{18]???????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????? nsec?????????????Onsager???????????? [19,20]?
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????? 106V/cm(= 0:1V/1nm 
???????????/??????)???????? drift-diusion???????
????? [21,22]????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????
????????????????? ?? 10???????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????
Kaake???????????????????????? [23] ?? 1.4 ??????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????? 80 20 fs?????????????
????????????????????????????? [24]?? 1.5 ?? OD
????????????????????????????OD?????????
????????????????????????????????????????
???????? 300K? 80K??????????????????????????
???????????????????????????
Granicini?????????????????????????????? [25]??
1.6???????????????????????????????????????
???????????????????? polaron??CT (Charge Transfer) ????
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? 1.4: ???????????????????????????????? 80  20 fs
?????????CuPc????????????????CuPc/C60????????
?????????????????????????????????????????
?????? [23]?????
? 1.5: ??????????????????????????? 10ps???????
???????? 300K????????????? 80K????[24]?????
????????? 50 fs????????????????????????????
?????CT???????????????????????????
????????????????????????????????? 10  100fs?
????????????????????????????????????????
????????
??????????????????????????????????? [26{29]?
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? 1.6: ????????????????????????????????????CT
???CT1?????????????????polaron????????????exciton??
?? [25]???????
???????D/A??????????????????????? [29]?? 1.7 (a)?
??????????????????????????????????C60??????
? 1.7 (b)?????????????????????????????????state
?? D/A?????????????????????????t = 0fs???????
????XT?????????t = 3fs????????? charge transfer???CT??
???????CS???????? D/A?????????????????????
????????t  100fs????????????????????????????
?????????????? 0.1psec??????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????
1.3.2 ??????????????????????
????????OPV??????????????D/A????????????
??????
??????????????????????? ???? [30]???OPV????
????????? D/A????????????????????????????
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? 1.7: (a)?????????????D/A????????????????????
???????????????????????C60???????????????
??(b)??????????????????[29]?????
OPV??????????? 1  2nm??????????????????????
10nm??????
? 1.3????????????? L?????????? (Power Convergence E-
cienfy; PCE)?????????? [30]?PCE???????????????????
?????????????????? L?????????????????????
1.5?????????????D/A???????????????????????
??????10nm???????????L????????????? 4?8???
??????D/A???????????????? 2?4??????????????
??????????PCE???????OPV????? dead layer????????
???????????????????????? l???? dead layer??????
2l=L????l = 10nm [30, 31]???? L = 75; 45nm???????????????
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? 1.3: 10nm?????????? L?????????? (PCE)?????? [30]?
????2l=L? dead layer??????l????????????? l = 10nm [30, 31]
????
?? CB CB+DIO DCB DCB+DIO
L(nm) 75 65 - 45
PCE(?) 3:0 0:2 4:0 0:2 3:6 0:3 4:4 0:2
2l=L 0.27 0.31 - 0.44
? 1.7???????
?????????????????? ???? [32{34]???OPV???????
D/A??????????????????????????????????OPV?
?????????? 1   2nm????????????? [32]?????????
pBTTT-C14????????? PC71BM?????OPV?????????????
???????????????????????????????????1:0, 10:1, 1:1,
1:4???????????? 10:1, 1:1, 1:4???????D, A?????? 1.8???
?????????????????????????????????
???????????????????? 1.8?????????????????
???D:A=1:0??????????????????????D:A=10:1???????
???????????D/A???????????????????????????
??????????????????????????????? 1????????
?????????????????????????D:A=1:1???????? 2??
??????????D/A????????????????????????????
?????????????????????D/A?????????????????
?????????????????????????????D:A=1:4???????
???????????D:A=1:4???????????????????????D/A
??????????????????????????????
?????????????????????????????????????? 1.9
???? 1.8????????????????????????????????? [32]?
D/A????????????????????????????????? PL???
?????D/A??????????????????????????????
????????????? intercalation???? pBTTT-C14/PC71BM?????
??? PL?????  ???????????????????? n ' 950ps?D:A?
??=10:1???? b ' 290ps????????????? [32]?????? 10:1??
?????????? 1  b=n = 0:7??????????1 D, A??????????
????D:A???=1:1?? PL?????????????????????????
11  b=n =
 
 1b    1n

= 1b ?????????????????????????????????
???
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? 1.8: ???? D/A?????????????????????????????
pBTTT-C14???????????? PC71BM????????D/A????????
???????????????????? [32]?????
??????PL????????????????????????? 70  100???
??D:A??? 10:1??????????????????
????????OPV??????????????? 1???????D/A???
????????????????????????????????? 10??????
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? 1.9: ???????????????intercalation???? pBTTT-C14/PC71BM??
?????????????????? pBTTT-C14??????????PC71BM???
???????pBTTT-C14/PC71BM?D:A=10:1?????????pBTTT-C14/PC71BM
?D:A=1:4?????????IRF??instrument response function. [32]????????
?????????????
????????
1.4 ????????????????????????????
???
OPV?? hot?????????????? ??????????????????
????????????? 1.2-3.1eV?400 - 1000 nm????????????? 1.10
????????????????????????????AM1.5????? [35] ??
???????????????????????????hot???????????
???????D/A?????????????? hot???????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????? [7] ?
???????????????????????????????????????
??????? [26,28,29] ?type-II??????????? charge-transfer????CT
???CT?????????????????? [20]?????OPV????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
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? 1.10: ??????????????????????????AM1.5???????
????????????????????????????? [35]?????
???????????? hot??????????????????????????
??????????????
?????? [25]?? hot???????????????????????????
??????????PCPDTBT/PC60BM (1:4?) ????OPV??????????
??????????2 ?????????????????????????????
?? S1????????????? S2; S4????????????????????
??????? 1.11???S1; S2; S4???????????????????????
????????????? 1.11 (a)?????S1?????? 45fs?????????
????????????????? 1.11 (b)????????????? S2?????
??S1??????????? 38fs????????????????????????
????? S4?????????? 1.11 (c)?????? 22fs????????????
????????????????????????????????????????
??? 1.11 (d)?????????????????????????????????
hot???????????????????????? [36]??????????
?????????????????????? ??????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????? [37, 38]?
????????????????????????????????? [39]?? 1.12
(a)??  = 313nm??????? CzEh-PPV??????????????????
2PCPDTBT : Poly[2,6-(4,4-bis-(2-ethylhexyl)-4H-cyclopenta[2,1-b;3,4-b0]-dithiophene)-alt-4,7-(2,1,3-
benzothiadiazole)]
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? 1.11: (a)S1;(b)S2;(c)S4 ????????????????T=T ?????????
????????????????????????????????????????
????????????(d)???????????????????????????
???????????????????????????????????D/A???
????CT???????????????????????????????????
?????????? CT1??????????????????????????[25]
?????
?Thermally Stimulated Luminescence; TSL????????????? 3 ??????
????????????TSL??????????????TSL??????????
???????????? 10s????????????TSL????????????
????????????????CzEh-PPV???????????????????
????? 1.12 (b)??  = 351; 363nm????????????? CzEh-PPV???
? spin 1/2 PhotoLuminescence-Detected Magnetic Resonance(PLDMR)???????
?????????H = 3340??????????????????????????
?? 2?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
3CzEh-PPV : poly[2-(N-carbazolyl)-5-(2'-ethyl)-hexoxy-(1,4-phenylene-vinylene]
16
? 1.12: (a)? = 313nm???????CzEh-PPV????????TSL??????
?????????????????? tirr = 0:2(1); 2(2); 10(3); 1800(4)???????
??????(b)? = 351; 363nm?????????????CzEh-PPV???? spin
1/2 PLDMR????????[39]?????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????? [39]??????? CzEh-PPV?
??????????????????
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1.5 ?????????????
????????????????????????????????????????
????????????
?????????OPV????????????????????????/???
??????D/A????????????? 1??????????????????
????????????????????????????????????????
???????????CT????????????????????????????
??????????????? 10????????????????????????
??? 0:1ps??????????????????????????????????
?????????????????????????D/A?????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
??????? 1???????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????? CT????????????
??????????? CT???????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????? 1????????????????????????????????
???????????
???????????????????????????????????????
????????? 1????????????????D/A????????????
???????????????????? 10???????????????????
????????????????????????????????????hot??
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????? hot?????????????????????
hot????????????????? hot???????????????????
???hot???????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????hot??????????????????????????
???
????????????????? 2?????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
18
???????????????????????????????????? 1???
???????????????????????????????????????
3 ??????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????4 ???????????????
?? hot????????????????????????????????????
????????????? hot?????????????????????????
???????????????? 3????????????????????????
5 ?????????????????????????????CT???????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????? CT
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????
6 ???????????????????????????????
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?2? ????????
2.1 ???
???????????????????????????????????????
???Hamiltonian ????????D/A???????????????????
????????????? 2???????????????????? 2?????
????????????????????????????????????????
?????1??????????????? 2.1-2.2?????????????????
? 2.1???????????????????????(a)? 1?????????
????????(b)? 2????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????? 1?????????????? Nx = 200????1????
???Nx Ny = 250  60????2???????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????100?1?????x  125?2?????????
?????????/???????? (D/A??)?????
????????????????? 2.2?????????????????????
???????????????????
H =
X
i
eia
y
iai +
X
i;j
veija
y
iai +
X
i
hi b
y
ibi +
X
i;j
vhijb
y
ibi  
X
i;j
Ui;ja
y
ib
y
ibiai (2.1)
??? ayi ; ai???????? i = (x; y)?????????????????byi ; bi???
?????????????????????????????????Highest Occu-
pied Molecular Orbital; HOMO????????????Lowest Unoccupied Molecular
Orbital; LUMO????????????????????????????????ei
???? i??????? on-site???????veij ??????? i; j???? transfer
energy??????????????? hi ; vhij ??????Uij ???? i??????
? j?????????????????????????? [40]?????
Uij =
8<: U0 (i = j)U1ji  jj (i 6= j) (2.2)
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?????????????????? (i 6= j)??????????? ji  jj ???
???????????????????????????????? (i = j)?????
????????????????????????????????????????
????????? (2.2)????????????? U0 ???????U0 ? U1 ??
U1=U0??????????????????????????? [41]????????
?? 3=4 [40,42] ????????????? U1=U0???? 3.1.4 ? ??????
????????????????????? on-site????? ei ; hi ???????
??????????????????????? V eo ; V ho ?????????????
? 2.1: ???????D/A???????????????????????????
??????????????????????????????1?????????
????????????????????????????????????????
?????????????? 1?2[a]???????????????????????
?????????(a)1??????????(b)2?????? (Lx = 6; Ly = 4)????
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?????????????????????????????????? Vo ????
??????????????????????????? Vo  V eo = V ho ?????
??????????? A?????
???????????????????????????????????????
????????????????? 1??????????????????????
??????????????????
ii = Ayi 0i????????? Ayi ??? i??
????????????????????
0i???????????????????
?????????????? i?????????????????????????
???????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????
i; ji  ayibyj0i
????
0i???????i; ji???? i = (xi; yi)??????? j = (xj ; yj)????
?????????????????????? (i+ j)=2 = (xi + xj ; yi + yj)=2????
???? ji   jj = p(xi   xj)2 + (yi   yj)2????????????????????
???????????? Frenkel????????????????????????
????????????
???? ???????????????????????????? veij ; vhij  0:05 
0:15 eV; U0  0:5 eV?????????????? a  1nm????????? v 
veij = v
h
ij ; U0 = 5v???????????????? v??????? ~=v??????
? 2.2: ??????? D/A???????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????? LUMO, HOMO????V eo ; V ho ?D/A????????????
??????????band oset?????
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?????? ~=a (1=a)?????
2.2 ????
?? ???????????????????????????????
2.2.1 ????????????????
???????? ????????????????
i = X
ie;jh
(ie;jh)
ie; jhi????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????
???????????????????????????????????????
???????????????????????? (ie;jh)????
(ie jh) 
X
ie+jh
(ie;jh)2 (2.3)
ie = (xe;i; ye;i) (2.4)
?????????????????????????????????????????
?????????????????????
rexc 
X
ie;jh
q
(xe;i   xh;j)2 + (ye;i   yh;j)2
(ie;jh)2 (2.5)
=
X
ie jh
q
(xe;i   xh;j)2 + (ye;i   yh;j)2(ie jh) (2.6)
?????????????????? (rexc  a)???????????? rexc  a?
????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
??????????? (ie;jh)????
G(ie+jh) 
X
ie jh
(ie;jh)2 (2.7)
????????????????????????????????????????
???????????????????????
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hxGi 
X
ie;jh
(ie + jh)
2
(ie;jh)2 (2.8)
=
X
ie+jh
(ie + jh)
2
G(ie+jh) (2.9)
??????????????????????????????
?????????? ?????????????????????????????
?????????????????????????? LAPACK? dsyevd?????
?????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
????????????10 10?????????????????LAPACK???
????????????????????????????????????????
???????????????????????0?????????????????
??????????????1s?????????????????????????
???????????
??????????????????????????????????????? 2.3
?????????????????????????????????????Ebind(U0)
?????? rexc????????????????????????????????
??????? (U0=0)   (U0=5)?????????????????????????
????rexc; Ebind(U0)??????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????? Crank-Nicolson??? (2.11)?????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????
???????? 2??????????? 18  18???????????????
??????????????? 1:2 0:8[a]; 2:4[v]?????????????????
????????????????????????????????????? 0  2[a]
??????????1?????????????????????????????
?? 2?????????????? 18??????????? 2.4?????????
????????????????????????????????????????
24
? 2.3: (a)???????Ebind(U0)? (b)????? rexc??????????????
????????????2??N N ?????????
? 2.4: ???????????????? (a)????? (b)????????????
?????????????????????????????????????U0 = 5?
2?? 18 18??????????
????????????????????????????????????? 1??
????????????????????????????????????????
? 2.5????????????????????? Ebind(U0) ????????? U0
?????????1?????Ebind(U0=5) = 3:6;2????? 2:4[v]????
? 2.6??????????????? rexc????????? U0?????????
????????? 2??????????????????U0 = 5:0????? rexc?
25
? 2.5: ???????????????Ebind(U0)?????????????U0???
???????????1?? 18???????????2?? 18 18????????
???????????????????? rexc?????????? 1[a]??????
????????????????????????????????????????
???????? 1:2[a]???????????0:8[a]???????????????
???????????????
OPV?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????? [43]?????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????? x???????? ~~k = (~kx; 0)????????????????
????????????
(t)i = X
je;kh
eikx
xej+xhj
2 (je;kh)
je; khi (2.10)
????????? i?????????? 2.7???x??????? kx???? 2?
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????? y?????
key; khy???????????????x????? kex; khx????????????
?????x??????? kx????????????? kex + khx????????
26
? 2.6: 2?????????????????? rexc?????U0??????????
???????? U0 = 5???? rexc??????????????????
? 2.7: 2???????????????x???????? (a) : kx = 0:0?(b) : kx = 1:0
??????????????? x????? kex; khx???????????????
????
? 2.8??????????????????????????Ekin(kx)???????
~k = (kx; 0)???????????????????N = 25060???????????
27
? 2.8: ????????????? Ekin(kx)????????????????? kx?
?????????????1?? 18???????????2?? 18  18?????
???
?
(kx;U0)i?????Ekin(kx)  h(kx;U0=5)H (kx;U0=5)i h(kx=0;U0=5)H (kx=5;U0=0)i
?????????????????????????Ekin????????????
???????kx????????????????????????????????
???????????kx????????????????????????????
??????????????????????????????kx?????????
???????????????????????????????????????? kx
????Ekin????????? kx = 1[a 1]????????????Ekin(kx)E
? 1???? 0:4 0:2;?2???? 0:4 0:1[v]???????????????????
????????????????????0:4v  500K??????????????
?????? v??????????????????????? kx?????????
??????????????
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2.2.2 ??????????????
????????????? Schrodinger????????????????????
????????Crank-Nikolson?(t+t)i = exp  it~ H
 (t)i  1  it2~H
1 + it2~H
(t)i (2.11)
?????? stept = 0! t = t???????????? Euler?
(t+t)i = (t t)i   i2t~ H (t)i (2.12)
???????? i?????????? (2.11)??????????????????
?????????????????????????????Crank-Nicolson????
????????????????????????????????????????
? (t)?????? Euler????????????Crank-Nicolson????????
??????????????????????????? Eluer??????????
??????????? (2.11)?????????????????????????
1 + i
t
2~
H
 (t+t)i = 1  it2~H
 (t)i (2.13)
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????? (t+t)???????
????????????????????????????????????????
????? (2.13)????????PARDISO???? (t+t)?????2.2.3 ?????
2.2.3 ?????????????????
?????? OPV??????????????D/A??????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????
D/A?????????????????????????????????????
??????????????N = 250 60????2???????????????
???????????????????????N2 = 2:25 108?????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????? 1 ??????????
????????????????????????????????????????
???????????
1??????????????????
29
? 2.9: ?????????????????????1?? 5????????????
????????????????? (i; j)?????
i; ji? index???????? e=hi;j
? on-site energy????????????????????????? ve=hij ??????
?? transfer energy???????????????? 0??????????????
?????????? 16:8%???????? 0??????
???????? ???????????????????????????????
???????????????????????????? 2.9??????????
???????????(1)???????????(2)???????????????
???????
????? (1)????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????? 9N2=(N2 N2) = 9=N2??????2
?? 9????? 1??on-site energy, Coulomb????? + ????? 8??= 2?
???????????? 3?????? (2)???????????? 9=N2?????
??????????????????????? (2)???????????????
22?? 150  60????????N = 9000; 9=N2 = 1:1  10 7 ?????????????????
???????????????????? 7:2144 108=(9 103)4 = 1:10 10 7 ?????
3??????????? transfer energy???????? 2????
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??????????????????????
????????????????????????? (2.12)?? Intel Math Kernel
Library?mkl ccsrsymv??????? (2.11)?????????????????PAR-
DISO???? [44, 45]?????mkl ccsrsymv??????????????????
?????????????????PARDISO???????A????? b????
???????Ax = b ???????? x??????????????A 1????
?????? x??????????????????? (2.13)??
A = 1 + i
t
2~
H (2.14)
x =
(t+t)i (2.15)
b =

1  it
2~
H
 (t)i (2.16)
?????????PARDISO??????????
(1) A???????? PAP T .
(2) PAP T ????????????????LU?????????????????
??????????? (PAP T )(Px) = Pb???? ?????? PAP T ???
??????????????????????????
(3) ?? 2 ????????????????????????? z????????
??????? x = P T z?
?? (1)?M?????????(2)???????????? 0?????????
??????? [45]?
???????? 20 20????????? (2)??? L;U ???????????
?? 0:96%; 0:95%?????????????? 4??????
?????????? ??????????????????????? 2.10 (a)???2
???????25060????????????????? h(t)j(t)i?????????
???? 2.10 (b)????? 1????? h(t)j(t)i 1?????????t = 1:010 3
? t = 0?? t = 150:0???1:5 105step?????????????????????
????? hH it =  9:9110 3  1??? (2.11), (2.12)????????????
???????????????????????? 110 4:5%???????????
??????????????????????????? U0 = 5; Vo = 5:0;k = (1; 0)
??????? 18 18????????????????1s????????????
? 3???? Lx = Ly = 6?????????????????
????????????????????????? 105??1:5psec???????
?????????????????????????????????? 105????
?????????????????????????????????? 2  108??
????????????????????????????????????????
31
? 2.10: (a)???????????????? h(t)j(t)i?(b)????????????
????????? h(t)j(t)i   1. 2?? 250  60????????????????
t = 1:0 10 3? t = 0?? t = 150:0???1:5 105step?????????????
??????? U0 = 5; Vo = 5:0;k = (1; 0)??????? 18 18?????????
???????1s????????????? Lx = Ly = 6?????????????
????
????????????????????????? 2 (2 108)2 105 = 8 1021?
????1??? 109? 4 ????????? 25??????????????????
???????????????????????????? 10 7??????????
4????????????????????????????
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???????? 8  1014??????? 9?????????????????? 2-4
???????????????????????????????????????
2.3 ????????????????
?????????????D/A???????????????????????
????
?????? ?????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
???????CT????????????????????????? [18,20,23{29]
????????????????????????????????????????
??????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????? tranfer energy????????????? 5 ????
????????????????????????????? ; ????????
?????????????????transfer energy vij???????????????
?????????????????????????? transfer energy???????
???????????????????????????? i 1ayjajbyjbj ?????
??????????????????? i??????j??????????????
??????  ?????????
??????? ????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????? 10 7?????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????
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2.4 2?????
?????2 ?????????????????????????????????
???????????????????????????????????????2.1
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??? 1??????????? 2.2 ???????????????????????
??????????? well-dened???????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????
2.3??????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????
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?3? ?????????????????
3.1 ????????????????????
3.1.1 ????????
???????? 1??????2???????????????????????
?????????????????? 2???????????????? 3.1???2
????????????????????????????????????????
?????????? 3.1????????????????????????????
??????????????????? kx = 1??????????????????
U0 = 5; U1 = 3U0=4????????? Vo = 3:0?????????? 18 18????
????????????????????????????????????????
N = 150  60??????????????? Lx = 6; Ly = 4??? D/A??????
D/A????????????????????????????? 3.2 ?????
? 3.1??????????????????????????????? t = 12:0
???????????????????????????x = 75; y = 30?????
??????????????????????????x = 75   85; y = 35   40?
x = 75; y = 23   28??????????????????????????????
?????????????????????????????????? t = 27:1?
x = 80  90; y = 20  40??????????????????????????????
?????????????????????????? t = 42:0??????????
?????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
?????? t = 57:1; 72:0?????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
??????????t = 57:1; x = 50; y = 30????????????????????
??????????????????????????????t = 57:1; x = 110; y = 30
????????????????????????????????????????
?????????
? 3.1????????????? t = 12????????????????????
????? t = 27???????????????????? 15[~=v]?????????
????????????????????????????? transfer energy????
v = 100meV????????? 150fs?????????? 80 20fs [23]??????
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? 3.1: 2???????????????????????????????????
????????????????????? (x  75)???????? Lx = 6; Ly =
4; Vo = 3:0???????? 2?? D/A??????????? t????????
?????????????????????????
?????????????????????????????????????????
?????????????????????????? 10fs?????????????
??????????? t = 12??????????????? t = 72???????
????????????????????????????????????????
??????????????????
?????? ??????????????????????????????? t =
70  100????????????????????????????????????
???????????????????????????????T?????R????
?D?? 3????????????????????????
 T????????????????????
 R?????????????????
 D?????????????????????????????
???????????????????????? (t70)?????????????
???????????? PT + PR + PD = 1??????
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PT =
P
ie;jh2A jhie; jhj(t)ij2 (3.1)
PT =
P
ie;jh2D jhie; jhj(t)ij2 (3.2)
PD =
P
ie2A;jh2D jhie; jhj(t)ij2 (3.3)
?? t = 57:1; 72:0????????????????????????????? R, T
????????????
??????????? ????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????? [24,25]????????????????????????????
?? [18,20,26{29]????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????? 150fs??????????????????
???????????? 10fs???????????????????v??????
????????????????????????????????????????
? 80 20fs????[30]??? 100fs???[35]?????????
3.1.2 ???????????????????
?????????????????????? ? 3.2???????????????
???????? PD; PT; PR? band oset Vo ??????????
Vo ?????? (Vo < 1:0)?????????? D/A?????????????
????????????? PT????Vo ????????? 1:0 < Vo < 1:5???
????????? D/A??????????PT?????????? PR?????
??Vo ???????? Vo  2:0????????? PD????????? PT; PR
??????? band oset Vo???????????????? Ebind???????
??????? Ekin????? Vo = 2:0; Ebind = 2:4; Ekin = 0:3   0:5???????
????????????????????? Vo > Ebind  Ekin = 2:0  0:5 = 1:9 ??
????????? band oset??????????????????????????
????
PD? Vo  3:5?????????????? Vo ??????????PR?????
Vo ??????? D/A?????????????????????????D/A?
????????????????????????????????????????
???? D/A?????????????????????? D/A?????????
?????????PD?????? PR??????????????????????
?????????????????????????????
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? 3.2: D/A????????????????????????????? PD; PT; PR
? band oset Vo ??????????Lx = 6; Ly = 4???????? 2??????
???kx = 1:0??????????
Vo ???????? Vo  10???? PR = 1??????????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????
?????? 1?????????????
??????????????????????? 1???????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????? Vo ????????????????????
?????????????????
??????????? ????????? Vo ?????????????????
???????????????????????????Ebind  Ekin? Vo ????
?????????????HOMO, LUMO ? transfer energy v = 100meV?????
?? Vo > 190meV????????? [46, 47]?????? 100meV????????
??????????????????????
??????????????????????????????????????
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? 3.3: ? D/A?????????? PD? band oset Vo ?????????????
?????? 1???????????? 2???????????????????
Ly = 4; 2???????? 2?????????????????? 2????????
??? Lx = 6????
D/A????????????????????????????????? 1????
???2???????2????????? 3????????????????? 3.2
???????? 3.3 ????? 3??D/A?????????? PD? band oset Vo
?????????????????? 1???????????? 2????????
??????? 2????????????????????????????????
oset???????????????????? oset???????????????
??????????????
3.1.3 ???????????????????
? 3.3 ????????1??????????????? 2???????????
? PD????????????? Vo ???????????????2???????
??????????? (Ebind  2:4)? 1????????? (Ebind  3:6)??????
???????????????????????????Ekin = 0:6?1????????
0:5?2????????????????????? oset? Vo > Ebind   Ekin = 3:0
?1???; 1:9?2?????????????????????? U0?????????
??????? Vo ????????
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3.1.4 ?????????????????????
??????????????????? U1=U0 ????????????????
?????????????????? 1?????????????????????
??? [41]?U1=U0???1=r??????????????????????????
????????????????????????????? U1=U0???????
???????????U1=U0??????????????????????????
??? 1???? 2???????????????????????????????
??? 1???????????
? 3.4????????????????????????????? Ekin ????
??? U1=U0??????????????????????????????????
U1=U0?????????????????????????????????????
????transfer energy?????????????? rexc?????????????
??????????????????????????????????? kex  khx?
??????????????????????????????????????Ekin
??????????????U1=U0???????????????????????
???????? 0:6[v]????
? 3.5??????U1=U0???????????????PD? band osetVo???
???????????????????????????????Vo  4:5??????
?????U1=U0?????????????????? Vo?????????????
???????????????????????Ebind(U1=U0=7=8) Ebind(U1=U0=3=16) =
3:9  2:6 = 1:3[v]?????? Vo ? Vo > Ebind +Ekin??????????????
???
??????????? Vo  4:5??????????? oset?????????
??? oset???????????????????????? kex  khx??????
??????????? kex < khx????? kex > khx??????????????
???????????????? Vo  4:0???????????????????
?? oset???????????????????????????????????
?????????????????????????????? Vo  5:5?????
??D/A??????????????U1=U0???????????????????
????????????/???????????????????????????
Vo ??????
U1=U0???1=r???????????????????????????????
????????????????????????????????????U1=U0?
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
40
? 3.4: ???????? (a)??????(b)????????????(c)?????
??????????? U1=U0??????????????????? U0 = 5???
??? 18?????????????????? kx = 1:0?????
 Ue r=rscr ????
Ui;j =
8<:  U0 (i = j) 3
4
U0 exp ( r=rscr) (ji  jj > 1)
(3.4)
????????????rscr??????????????????????????
????????? 3.6?????????????????????????????
????????????????rscr =1????? 3.5???? U1=U0 = 3=4???
41
? 3.5: ??? U1=U0??????????????? PD? band osetVo ?????
?????U1=U0 = 3=16???????3=8???????3=4?????7=8??????
??????
??????
42
? 3.6: ??? rscr?????????????? PD? band osetVo ????????
??rscr = 1??????5?????10???????1?????????????rscr =1
????? 3.5???? U1=U0 = 3=4?????????
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? 3.7: 1????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
3.2 ?????????
???????????????????????????????????????
??????????????? 2????????????? 2??????????
????? 2????? 3????????3???????????????????
?????????????? 1????????????
?????????? ??????????????? 1???????2?????
??????????? 3.7, 3.8 ?????????? 3.7? 1???????? 3.8? 2
?????????????
??????????????? ??????????????? 2????????
?????????????????????????????????????????
?????????? y = 1? y = Ny ??????????????????????
????????y = 1? y = Ny ???? x = 1? x = Nx?????????????
? 3.9?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????? Ly ??? Lx??y???
?????????????????Lx?Ly??????D,A???????????
?????????????????? ?Ly =1?????????????????
??Lx?Ly????????????? 1  Lx  10; 1  Ly <1????????Lx
???????????????????????????????????Lx????
?????
???????????????? ???????????????????????
? Ly???????????????????????? Ly???? ???????
?????
Ly = int
 
Ly + Ly + 0:5

(3.5)
44
? 3.8: 2???????????????????????????????????
???
Ly ? Ly ?????Ly ? Ly ????????Mersenne-Twister [48] ??????
????  1    1???????? int(::: + 0:5)????????????????
?????? ????????????????????????? 3.10??????
????????????????????????????????????????
?????????????????? Ly = 4;Ly = 3???? Lx????????
?? Lx = 6????????????????? 30????????????????
????
??????????? ???????????????????D/A???????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????? [49,50]???????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????
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? 3.9: ???????????? 2???????????Lx = 6; Ly = 4??????
????????????????????????????
? 3.10: ?????????????2???????????(a)(b)??Ly = 4;Ly = 3
?????????????????????????????????????????
???????????????
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? 3.11: (a)?2??????????????? 2???????????? PD???
? Ly?????????????band oset Vo = 5:0???????Ly =1? 2??
???????????(b)?????????????? 2?????????????
????Ly ? 2rexc??????? (Ly > 4)????
3.3 ???????????????
3.3.1 ?????????????????????
??????????? Ly ??? 2??????? 2??????????????
????????????????????????????????????????
?????? PD??????????????????? Vo ????????????
??????????? (Ly =1)????? Ly  4???? Ly ??????????
PD?????????Ly ????????? PD????????Ly ??? PD???
??????????????
??????????????? 3.11 (a) ?? PD?Ly??????????????
??? PD? Ly ??????? Vo = 5:0?????????????Ly ?1????
??????????????? PD?????Ly  4? PD???????Ly < 4??
?? PD??????????
PD? Ly  4?????????????????????????????????
? 2.6?? 2??????????????? rexc?????U0???????????
??????? U0 = 5???? rexc???????????????????????
???????? U0 = 5??????????????? 2rexc  4[a]????????
??????? rexc?????????????
47
? 3.12: 2??????????????? 2???????????? PR???? Ly
?????????????band oset Vo = 5:0???????Ly = 1? 2????
?????????Ly? 2rexc???????? (Ly < 4)??????????????
????????????????????
Ly ? 2rexc??????? (Ly > 4)??? 3.11 (b) ???????????????
????????????????????????????????????? x??
?????????y????????????? y?????????????y???
?????????? 1 +Lx=Ly????? 3.11 (a) ??? PD? 1=Ly????????
Ly ????????? PD ??????????????? Ly ? 2rexc ???????
? (Ly < 4)????????????????????????????????? PD
??????????? 3.12?????? PR ???? Ly ?????????????
? 3.12??????????????????????????????????PD?
Ly = 2rexc  4??????????????
???????????Lx??? ???????PD????????Lx???????
???????3.13 (a)??PD?Lx??????????????????Ly = 2; 4; 6; 8
????????U0? Vo ? PD? Ly ??????????????U0 = 5; Vo = 5:0
????
Ly ??????????????? (Ly = 2 < 2rexc)????? PD? Lx?????
????????????????????????????????????????
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? 3.13: (a)???????? 2???????????? PD???? Lx??????
???????kx = 1:00, band oset Vo = 5:0???????(b)??????????
???? 2?????????????????Lx??????????
?????? Lx????????????Ly ?????????? Ly = 8??x????
???????? Lx???????????PD? Lx???????????????
??Ly = 4; 6 ???? PD? Lx???????????????????? Lx?? PD
?????????????????????? x????????????????y?
????????????Lx??????? Lx max???????? y???????
???????????????????????????PD? Lx?????????
????????? 3.13 (b) ???????????????????? / ~kx ????
????Lx max??????? 3.14?? kx = 0:75??????? PD? Lx?????
?????kx = 1:00????? 3.13 (a)???????Lx max? 0:75????????
??????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????
??????????? ????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????? 30?40
?????? (? 3.11 (a))?????????????????????? 1nm????
????????????????????????? 10?????????????
49
? 3.14: ??????? 2???????????? PD???? Lx?????????
????kx = 0:75, band oset Vo = 5:0???????
??????????? D/A????????????????????????? 10
??????????? 1.9, ?? [32]????????????
3.3.2 ????????????????????
????????????????????????????????????????
? 3.15 ?????? 30??????????????? PD???????????
??????????band oset Vo = 5, ???????? U0 = 5?????????
??? Ly = 4(= Ly); 7(= Ly +Ly) ??????????? PD??????????
3.15 ??????????? PD? Ly = 4 ??????????? PD????????
???????? PD? Ly = 4 = 2rexc?????????????????? PD??
???? 1  Ly  7 ??????????? PD????????????????
?????????????????? PD? Ly = 7??????????? PD??
????????????????????? 3.10 (b) ?????? 3.10 (b) ?????
????y = 30??????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????PD??????????????
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? 3.15: ???? 30??? 2?????????????? PD?band oset Vo = 5:0
???????????? Ly = 4(= Ly); 7(= Ly +Ly) ??????????? PD?
????????
???????????????????????????????????????
???
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3.4 3?????
?????3 ??????????????? 3.1 ????????????????
????????????????????????????????????????
????LUMO?HOMO???????????????????????? Vo ??
????????????????????????????????????????
??????????????????????????????? Vo ???????
????????????????????????????? Vo ?????????
??????????????????????????????????????
???3.2 ????????????????3.3 ????????????????
?????????????????????????????????????????
??????????????????????????"???"??????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????D/A??????????????
?????????????????? 10?????????????????????
??????????????????10???? order??????????????
??????????????????????????????
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?4? ?????????????????
??
4.1 ?????????hot??????
4.1.1 hot???????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???D/A???????????????????????????????hot ??
?????D/A????????????????????????D/A??????
hot?????????????????
?? hot???????? hot?????????? 10  10site?????????
???? site??????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????? (? (2.1))??
????????????????????????? 18  18 site?????????
10 10 site???????????????????????
? 4.1 (a) ?? 10 10 site?????????????D (E)?????? E???
??????E >  8:0?????????? 2?????????????D (E) / E
??????????????D????????????? D (E)? D (E) / ED=2 1
????2??????????????????? 4???? 2???????? 2??
???????D (E) / E4=2 1 = E??????? E <  8:0???????????
???????E =  10:25? s-like??????????E =  8:64? px; py-like???
????????? 4.1 (b)-(d) ??????????????????????????
? (? (2.3))???????????????????????? 10 10site?????
??????????????????????E <  8:0??????????????
?????????????? s-like?????????????
???????? px; py-like?????????????? px????py??????
????????? hot???????????hot???????D/A???????
??????????????????
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? 4.1: (a)??? 1010 site?????????????D (E)??????E?????
????????? s; px; py-like?????????????????(b)-(d)?s; px; py-like
????????????????? (x;y)(? (2.1))??? x; y???????????
???????? x = y = 0????????
4.1.2 hot??????
??????? ? 4.2 (a) ???s-like???????????? s?????????
???? px; py????????????????? PD? band oset Vo ??????
???????? 2????????????????????s??????? px; py?
??? PD?????????????????? Vo ????????s???????
px; py????????????????????? py???? PD? px???????
????????????????? 4.2 (c) ????????py???? y??????
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? 4.2: (a)?(b)?s; px; py???????? PD? (a)band oset Vo ?? (b)?????
??? Ly ??????????(a)? 2???????(b)???????? 2????
?Lx = 6; Vo = 5:0(s); 3:5(px; py)??????????????s??????????px
?????????py??????????(c)?(d)?2??? (c)?????? (d)??
???????????? px; py ?????????????????????????
???????????????????????????D/A???????????
? 8????????????? px?????py???????????
2?????????????????? px????????????????????
????
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???????? ? 4.2 (b) ????????? 2???????? s; px; py?????
?????????????Ly???????????????????????Lx = 6
????s???? px; py?????????????????????????? s??
???? Vo = 5:0??px; py ?????? Vo = 3:5????????
???? (3.11) (a) ????????Ly ????????????????Ly ???
??? PD?????????? s?px?????????py ???? y???????
??????????????? 4.2 (d) ??s; px???????? Ly ? PD?????
?????? Ly ????????????py ????????????????? s; px
?????????????????????????? (Ly =1)?? px????? py
?????????????????Ly?????????????? px???? py?
??????????????????
4.2 D/A????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????? 1??????????
4.2.1 ???
?????????????????? ? 4.3???????????????????
????????????? 1?????? 2???????????? 2??????
1??????????????????????HOMO?? 2????? h1, h2???
????????????????????????????????????????
????????????????????Trion?????????Trion?anti-sym.??
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????2 ?????? 1???
??????????
??????? ????????????????????? (4.1)?????????
?? 1?????? 2????????
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? 4.3: ????????????D/A????????????????
H =
X
i
eia
y
iai +
X
i;j
veij

ayiaj + a
y
jai

+
2X
=1
8<:X
i
hi b
y
h;ibh;i +
X
i;j
vhij

byh;ibh;j + b
y
h;jbh;i
9=;
 
2X
=1
X
i;j
Ui;ja
y
ib
y
h;jbh;jai +
X
i;j
Ui;jb
y
h1;ib
y
h2;jbh2;jbh1;i (4.1)
? 1,2????? on-site energy? transfer energy?? 3????? h( = 1; 2)? on-site
energy? transfer energy?? 4?5????????-?????????????????
??????????????????? byh;i; bh;i???????? i??????? h
?????????????2???????????????????????????
????????????
n
bh;i; b
y
h0;j
o
= 0????????
n
bh;i; b
y
h0;j
o
= i;jh;h0
??????????????????????????????? ????????
?????? ???????????????hi ; vhij ???????? h?????
i???? on-site???????????? i; j?? transfer energy?????????
?????????2 ?????????
???????????? ???????2.2.1 ????????????????
????
i = X
ie;jh1;kh2
(ie;jh1;kh2)
ie; jh1; kh2i ??????????? ie; jh1; kh2i 
ayib
y
h1;jb
y
h2;k
0i??????0i?????????
??????????????????2??????????????????jh1; kh2
????????? jh1; kh2 = 1; : : : ; N ????2?????????????????
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jh1; kh2???????????jh1; kh2 = 1; : : : ; N ?? jh1 < kh2????1?????
??????????? 2????????????????? 1??????????
????????????????????????????????????????
?????????
??????????????????? 1? 2?????????
12i; 21i???
??? 2?????????  12i   21i =p2???????????????????
????????????????????????????????????????
???????P???????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????  iji   jii =p2?????? iji; i < j ?????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????? 2???????????
????????????? (ie;jh1;kh2)????
(jh1 ie;kh2 ie) 
X
ie
(ie;jh1;kh2)2 (4.2)
??????????????????????????????
???????? ??????????U0 = 5????band oset?????????
?????????????????????????? 0  Vo  10:0??????
???????????? kx? 0:5  kx  1:5????????
4.2.2 ????
???????
????????????N ??????????????????????????
??????N = 20??????????????????????????????
????????????????????????????????N = 30????
?????
?????????????????????????????? 2????????
? 4.4?????????????????????????????????????
??????????????????? 1[a]??????? 2[a]???????????
????????? 2??????????????????????xh1 < xh2???
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? 4.4: ????? 2?????????????????? (xh1; xh2)????????
??(a)?????????????(b)????????????????? (xh1; xh2) 
(1; 1); ( 1; 1)?????????????????????????????????
???????????????????? 2???????????????????
???xh1 < xh2???????????
????????????????????????????????????????
????????????????
? 4.5????????????????????? Ebind(U0) ????????? U0
?????????? 4.5 (a)????????????2??????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????? 4.5 (b)?
?????????????????????? Ebind(U0)?E = ETrion   EExciton+free
?????????????????????????? E????????????
?????????????????????U0 = 5????Ebind(U0) =  4:0????
?????????? ; 3:8??????????????; 3:6????????????
?? E = 0:4??????????????; 0:2?????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????
?????????????
???????????????? Schrodinger??????????????????
???????????????????????? (2.11)??????????? (2.12?)
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? 4.5: (a)??????????????????????Ebind(U0)?????????
U0??????????(b)?????????????????????Ebind(U0)?E
?????????U0?????????? E?????????????????
????????????????????2????????????????????
???2???????????????????????????????????
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?????
?????? 3?????N ????????????????N3??????N ?
????????????????????????????????????????
?? 1?? 400??????????????????1
1?????????????????????????????? 2?? 134 60?????????
???
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4.2.3 ??????????????????????
??????
? 4.6?????????????????????????????????????
???????????? 1?????? 2???????????? 2???????
??kx = 1; U0 = 5; Vo = 2:0???????????????? 20?????????
?????????D/A??????
? 4.6 ????????????? t = 63????????????????????
???????????????? t = 126????????????????????
????????????????????????????????????????
?? x = 200:5??????????????????????????????????
???????? 1???????? 1???????????????????
???????????????????????3.1 ??????????????5
????????2 ??????????????????? 4.7?????
(1)  Ref????????2???????????????
 Tra????????2??????????????????
? 4.6: (a)-(c)??? t = 0:1; 63:0; 126:0??????????????????????
???????? 2???????????????????????????????
?D/A??????Vo = 2:0; U0 = 5:0; kx = 1:0???????(c)?????????
???????????????????????????????????Ref.????
?????? CT???h+CT????????????????h+Tra.?
2??????????? charge transfer????????????????????????????
???????????????????charge???????? transfer???????????????
??????????????????????
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? 4.7: ????????????????????????(0)Incident:????????
(1)Ref????????????Tra????????????(2)Dis??????????
(3)h + CT???????????????????????charge transfer??; CT?
???h + Tra?????????????????????
(2)  Dis?????????????????2????????????????
(3)  h + CT : ???????1???????????charge transfer??; CT?
?????????????????
 h + Tra : ???????1???????????????????????
?????????????????
??? (1)?(2)?????????????????????????? (3)?????
????????????? h+CT????????????????????????
?????????????????????????????? 4.6??? t = 126:0?
??????????????Ref???h + CT???h + Tra????
????????????????????????????? ? (4.3) - (4.7) ???
?????????????????? PRef + PTra + PDis + Ph+CT + Ph+Tra = 1 ??
???
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PRef =
X
ie;jh1;kh22D
jhie; jh1; kh2j(t)ij2 (4.3)
PTra =
X
ie;jh1;kh22A
jhie; jh1; kh2j(t)ij2 (4.4)
PDis =
X
ie2A;jh1;kh22D
jhie; jh1; kh2j(t)ij2 (4.5)
Ph+CT =
X
ie;jh12IF;kh22D
jhie; jh1; kh2j(t)ij2
+
X
ie;kh22IF;jh12D
jhie; jh1; kh2j(t)ij2 (4.6)
Ph+Tra =
X
ie;jh12A;kh22D
jhie; jh1; kh2j(t)ij2
+
X
ie;kh22A;jh12D
jhie; jh1; kh2j(t)ij2 (4.7)
???????????????????
? 4.8 4.9 ??????????????? Vo ??????????2???????
????????????????????????????? 2??????????
??????????????????????????? Vo ???????????
???????????? Vo  2:3???????????????????
?????? Vo ???? Vo??????????????Vo ? 0????????
??????Vo?Vo  0:5??????PTra??????????????PRef  0:9.
?????????????????????????????????? 2??????
????????????????????????????????????????
??HOMO??????????????????? 2????????????? Vo
??????????Vo  0:2??????????????????????????
?????Ekin??????????????????????Ph+Tra; Ph+CT?????
????????????????Ekin = 0:15  0:44?????????Ebind = 0:37?
??????????????????Ebind??????????Vo ????????
?????????????????Ekin?????????????????????
???????? 2???????????? Vo ????????????? 2???
????????????????????????3 ????????????
???? Vo ???? Vo ??????????????Vo  2:3?????????
??????Ph+CT > 0:90????????????????????????????
? 4.10 ?? Vo = 2:0 ??????????????????????????????
??????????????????????? CT???????????????
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??????? Vo  4   6?????? CT???h+CT2; 3; :::?????? Ph+CT?
?????????????????Vo  2:3??? Ph+CT??????? 4.2.4??
????????????????????????????????? Vo ?????
???????????????????????????????3 ????????
????
?Vo????Vo??????????????Vo  5??????????PDis??
???????????????????????????????????Ebind = 4:0?
???????????????? Vo ????????Vo > 10??????????
???PRef ' 1?????????????????3 ?????????
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? 4.8: ???????? Vo ??????????2???????????????
???
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? 4.9: ???????? Vo ??????????2?????????????????
? 4.10: ?????????????????????????????????????
????????? charge transfer????????????????D/A??????
Vo = 2:0; U0 = 5:0; kx = 1:0???????
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4.2.4 ?????????????????
h+CT???????? ????? Ph+CT???? Vo  2:3??????????
????????????????????
??????????????????? 4.11??????????????? h+CT
???????????????????????? Vo ????? h + Tra?????
?????????????????????(a)??????????????????
???(b), (c)???????????????????????????????(d)?
??? 2????????? h + CT?? (d-1), h + Tra?? (d-2)????
? 4.11?????????????????? Vo ????????? U0 ????
transfer energy v????????????????????????????????
? 4.11: ?????????????????(a) : ??????????(b),(c) : ??
??????????????(d) : ??????????????h+CT?? (d-1)?
h+Tra?? (d-2)?????????????????????????????
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??????????? h + CT?????????? (4.8)???? [51, 52]?h + Tra
???????????????
Ph+CT =
 v3 
E(a)   E(b)
  
E(a)   E(c)
2(E(a) Eh+CT) (4.8)
E(a) =  9U0=8 + Ekin (4.9)
E(b) =  U0 + Ekin (4.10)
E(c) =  5U0=8  Vo + Ekin (4.11)
E(h+CT) =  11U0=16  Vo + Ekin;h (4.12)
E(h+Tra) =  U0 + E0kin;h (4.13)
???? Ph+CT??????????????????????????Ph+Tra??
?????????
(1) ?????????? : E(a) = E(b); E(a) = E(c)
(2) ???????????????? : E(a) = Eh+CT
??????????????????
???????? (1), (2)???? Ph+CT????????????????????
??????????? (1)??? Vo = U0=2 ????U0 = 5?? Vo = 2:5? Ph+CT
?????????????? 4.8?????? Vo  2:3?????????????
Ph+CT?????? Vo ? U0????? 4.12???????????????????
? (2)??? Vo  U0=2???? Ekin;h = Vo=8 + Ekin??????? Vo ?????
????????????????????????????????????????
??????????????Ph+CT??????????????? Vo  U0=2??
??????
h+CT??? h+Tra.??????????? h + CT??? h + Tra???????
????? 4.11??? (a)-(c)???????????????????????????
????Ph+CT > 0:9; Ph+Tra < 0:1?? 4.8?????????????????????
????????????
h + Tra?????????????????? (1), (2)??????????????
??????? (1)??? h + CT???????? Vo = U0=2???????? h + Tra
??????? U0?????? Vo ?????????????????????? (2)
????Vo ' U0=2????E0kin;h = Ekin  Vo=4???????E0kin;h  0?????
???????h + Tra????????????????????Ekin?????? Vo
????????????????????????????????????????
????????????????????????Ekin??????????????
?????????????????????????????? Ekin ???????
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? 4.12: Ph+CT??????? Vo????? U0?????????????????
????????????Vo = 0:45U0??
?????????????????? h + Tra??????????????????
??? 4.9, 4.13????????????? (1), (2)? Vo ??????????????
?????Ph+Tra????????????????????Ph+CT???? Vo ???
???????????????????Ph+Tra?????????????
???????????????? ???????????????????????
????CT?????????????????????????????CT????
??????????????> 0:95???????? 4.8??????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????? [29, 53, 54]??????????????????
????????????????????????????????????????
????????? CT????????????????????
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? 4.13: ??????????? (a)????? ~kx? (b)???????? U0????
?????? Ph+Tra? Vo ??????????
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4.3 4?????
??????4 ??????????????? 4.1 ???????????????
?? px; py?? hot?????????????????hot?????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????hot
????????????????????????????????????????
????????????
?? 4.2 ???????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????3??
???????????????? 5??????????1????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????
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?5? ????????????????
???????????Ph+CT?????????????????????????
??????????????? CT???????????????????????
?????????? CT????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????? CT????????????????????????
???????????
5.1 ???????????????????????????
5.1.1 ?????????
?????????? ??????????????????????? (5.1)???????
??? [55,56]??????????????
H = HXC +HHC +HHQ (5.1)
HHC(;) 
X
i
 
2i(t)
2Mi
+
1
2
Mi!i
22i(t)
!
(5.2)
HHQ() 
X
i
i(t)

ei a
y
iai(1  bibyi ) + hi (1  aiayi )byibi + XCi ayiaibyibi

(5.3)
=
X
i
i(t)

ei a
y
iai + 
h
i b
y
ibi +

XCi   ei   hi

ayiaib
y
ibi

(5.4)
HXC?? (2.1)????????????HHC???????????????????
????????????????Mi? !i???? t??????????? i(t); i(t)
?????????HHQ????????????????????? ei ; hi ; XCi ??
??????? i????????????????????????????????
???????????????????????????????????
????? ?????????????????? (5.5)-(5.8)?????
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 ~
i
@
@t
(t)i = (HXC +HHq) (t)i (5.5)
di(t)
dt
=
@
@i
HHC(;) (5.6)
= i(t)=Mi (5.7)
di(t)
dt
=   @
@i
 
HHC(;) + hHHQ()i(t)

(5.8)
? (5.5)?????? Schrodinger?????ei ; hi ; XCi = 0????????????
(5.6), (5.8)??????????????????
??????? (5.5)-(5.8)???????????? 0  t  t??? (5.5)????
????????????? (5.6)-(5.8)????????? i(t)? 2?????????
?????

1 +
it
2~
 
HXC +HHQ((t=t=2))
 (t)i
=

1  it
2~
 
HXC +HHQ((t=t=2))
 (0)i (5.9)
i(t) = i(0) +
t
Mi
i(0) +
t2
2Mi
  Mi!i2i(0) + Fi(0) (5.10)
i(t) = i(0) +t
  Mi!i2i(0) + Fi(0) (5.11)
Fi(t)   
@
@i
h(t)
HHQ((t))(t)i (5.12)
?? t > t??? (5.5)-(5.8)?????????????????
(t+t)i = (t t)i   2t~  HXC +HHQ(t) (t)i (5.13)
i(t+t) = i(t t) +
2t
Mi
i(t) (5.14)
i(t+t) = i(t t) + 2t
  Mi!i2i(t) + Fi(t) (5.15)
????????????????? ??????????3????? transfer energy
v?????????????????? a??????? ~?????!i =
p
0:1[v=~];Mi =
1000[~2=(va2)]???????????????????????   ei = hi = XCi =0:6
?? [57]? ???????????????????????? ???? [v=a]??
??v = 0:1eV??? 2=!i = 19:9[~=v] ' 199fs????OPV???????????
????????   15[v=a]????? [57]????????????? 3 ?????
U0 = 5[v]; kx = 1[a
 1];t = 1:0 10 3[~=v]; 0  Vo  10[v]??????
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? 5.1: ????????????????????? (a)???? (b)????????
???????????U0 = 5; kx = 1;t = 1:0 10 3;  = 15; Vo = 0???????
??????????????????????????????????5.1?????
2.2.3?????????????????????? 310 4%????????????
??????????????????????????????= hHXC+HHQi+HHC?
??????????????? 5.4????????????????????????
????????????????????????????????
5.1.2 ????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
5.2??????????????????????????? = 0; 15???????
????????????? = 0????? 5.2(a)????????????????
(+x)????????????????????????????????? = 15?
???? 5.2(b)?? +x?????????????????????????????
???????????????????????????
? 5.3????????????? on-site????????????????????
????????????????????? = 15????????????????
?????????ei = hi ?????????? ons-te energy???????????
???? on-site energy???? XCi =ei = 0:6?????????? on-site energy??
????? ??????????????????????????????????
???????????????? t = 30; x = 55; y = 30??? on-site energy????
75
? 5.2: ???????????????????????????(a):????????
??????? = 0??(b): = 15????????????????????
??????????????????????????????? (5.8)?/   ????
??????????  ??????????????????on-site energy ei + i
? ei ???????????????????????? x = 35; y = 30??? on-site
76
? 5.3: ????????????????? on-site energy????????????
??????? on-site energy??????????????? = 15?????????
????????????????
energy?????????????? !i??????????????????????
??????????????????????????? on-site energy??????
????????
? 5.4???????????????????hHXC +HHQi(t);HHC???????
????????HHC????????
X
i
2i(t)
2Mi
????????
X
i
1
2
Mi!i
22i(t)??
??????????????????? hHXC +HHQi(t)?????????????
?????????HHC????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???? 2!i????????????? !i? 2??????????????????
i???? i???? !i????????????????/ i 2 /
 
ei!it
2
= ei2!it?
???????/ i 2????? 2!i?????????
???????????????????? (5.4)?????????????????
?????????????????? 5.2(b)???????????????????
????????
???t > 30?????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
77
? 5.4: ????????????????????????????????????
??? = 15???????????????????????????:??????
??????????:????????????????:??????????????
????  = 0???????????????????????????????
???????????????????????????????????????
????? > 20???????????????
5.1.3 ????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????  = 15??????
???????????? ? 5.5?? 2?????????????????????
???????????????????3.1 ?, 3 ???????t  15???????
?????????????????????
???????????????????????????? (t  60)???????
???????? 5.6 (a)?? t = 63; 75???????? (41  x  60; 1  y  30)??
??????????t = 63? y  25??????????? t = 75? y  20????
78
? 5.5: ??????????????? 2?????????????????????
?????????????????????????D/A??????
??????????????????????????????????? 5.6 (b)??
?? t = 75???????? (41  x  60; 1  y  30)??????????????
D/A??????D/A??????????????????????????????
???????????? CT??????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
???????? ????????????????? (T)??? (R)??? (D)???
(IF)? 4????????????????????????
79
? 5.6: (a)?D/A????????????????????????(b)?D/A????
???????????????????? 41  x  60; 1  y  30?????????
???????????????????D/A??????
 T????????????????????
 R?????????????????
 D?????????????????????????????
 IF?????????D/A??????????
???????????????????????? (t70)?????????????
???????????? PT + PR + PD + PIF = 1??????
PT =
P
ie;jh2A jhie; jhj(t)ij2 (5.16)
PR =
P
ie;jh2D jhie; jhj(t)ij2 (5.17)
PD =
P
ie2A;jh2D jhie; jhj(t)ij2 (5.18)
PIF =
P
ie;jh2IF jhie; jhj(t)ij2 (5.19)
80
? 5.7: ????D/A????????????? band oset Vo ??????????
(a) : 2??????????(b) : ??????? 2??????? (Lx = Ly = 6).
kx = 1:0; U=5??????????????? PT????????? PR???????
? PD????????? PIF.
??????????????????????? ? 5.7?????????????
?? Vo ?????????????????????????????? = 15???
??????????????????????????? 2????????????
?? 2??????? (Lx = Ly = 6)????
??????????? Vo ???????????????????3.1 ??????
?????? Vo  0????????Vo > 10??????????????????
????????? Vo ??????????????? (2  Vo < 10)?
?????????????? (3.1 ?)?????Vo  2????? PIF?????
???????????????????? 5.7(b)????????????Vo = 2:0?
?????????????????????? 5.7(a)????? PD; PIF ??????
??????????????? 5.7(b)??????Vo ??????? (Vo  2:5)?
????????????????????????????????????????
???????????????????D/A???????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????? Vo  3:0
???????????? 5.8???? t = 75, band oset Vo = 3:0?????????
??????????????? Vo ???????????????????????
??????????????
????????????????????????????????????? Vo =
2:0?????????
81
? 5.8: ?? t = 75????????????????????????????????
????????????????D/A??????????Vo = 3:0; Lx = Ly = 6?
???
5.1.4 ?????????
? 5.9?? 2??????????????????? PIF?????????Ly??
????????Ly =1? 2??????????????????????Ly???
??????????????????Ly  4 = 2rexc? PIF?? 13??????? Ly
????????? PIF???? 5???????Ly  4 = 2rexc? PIF????????
? 5.10(a)?? Vo = 2:0? 2??????????????????? PD? Ly ??
?????????????????????? ( = 0)????? ( = 15)?????
???Ly????????????????????????? 10??????????
????????????????????????????????? Vo ?????
?????? Vo = 2:0  Ekin + Ebind = 1:9? band oset?????????????
??PD????Ekin; Ebind????????????????? t = 0????????
???????????? PD????? Ly ????????????PIF? Ly ??
????????????? 5.10(b)???????????????? PR+PT?Ly?
?????????2?????????? PR + PT???????????? 5???
??????? PR + PT???? Ly?????????Ly = 2rexc?????????
82
? 5.9: ??????? 2????????????PIF?Ly??????????Ly =1
? 2??????????band oset Vo = 2:0??????????  = 15????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????D/A????????????????????? y???????????
??/ 1=Ly???????????????Ly?????????????? PIF??
??????????????????? PR + PT?????????????????
???
?? Ly < 2rexc????????????????????????????????
????????????????Ly < 2rexc?? PIF?????PR+PT???????
83
? 5.10: ????????????????????Ly???????????????
????????? (??? = 0)????????? = 15??????(a) : ????
PD?(b) : PR? PT???Vo = 2:0????
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5.2 ???????????????????????????
5.2.1 ????????
?????????? ?????????????????? (5.20)-(5.22)????????
??? [56,58]??????????????
H = HXC +HPC +HPQ (5.20)
HPC(fqg;fpg) 
X
i
p2i(t)
2mi
+
X
hi;ji
1
2
kij
 
qi(t)   qj(t)
2
(5.21)
HPQ(fqg) 
X
hi;ji
h
eij

ayiaj + a
y
jai

+ hij

byibj + b
y
jbi
i
  qi(t) +Qi   qj(t)  Qj  Qi  Qj (5.22)
HXC?? (2.1), (5.1)????????????HPC????????????????
????????????????????????????????? i??????
? i; j???????mi; kij ???? t??????????????? qi(t) +Qi;pi(t)
?????????qi(t)?????Qi???????qi(t=0) = 0????HPQ????
?????????????????? i; j????????? transfer energyveij ; vhij ?
?????????? eij ; hij ??????? qi(t)   qj(t)????????
????? ?????????????????? (5.23)-(5.26)?????
 ~
i
@
@t
(t)i = (HXC +HPQ) (t)i (5.23)
dqi(t)
dt
= rpiHPC(q;p) (5.24)
= pi(t)=mi (5.25)
dpi(t)
dt
=  rqi
 
HPC(q;p) + hHPQ(q)i(t)

(5.26)
=  
X
j2hi;ji
kij
 
qi(t)   qj(t)

(5.27)
 
X
j2hi;ji
n
eijhayiaj + ayjaii(t) + hijhbyibj + byjbii(t)
o
 qi(t) +Qi   qj(t)  Qjqi(t) +Qi   qj(t)  Qj (5.28)
? (5.23)????? Schrodinger?????eij ; hij = 0???????????? (5.24),
(5.26)??????????????????
??????? (5.23)-(5.26)?Holstein??????????????
85
? 5.11: ???????????????????? (a)???? (b)????????
???????????U0 = 5; kx = 1;t = 1:0 10 3;  =  10; Vo = 0???????
????????????????? ??????????3????? transfer energy
v?????????????????? a???????~?????kij = 100[v=a2];mi =
1000[~2=(va2)]????1 ???????????????????   eij = hij ???
????????????????????????? (5.22)??? < (>)0???
?????????????? transfer energy????????????????? < 0
????????????? [v=a]???????????????? 3 ?????
U0 = 5[v]; kx = 1[a
 1];t = 1 10 3; 0  Vo  10[v]??????
????????????????????????????????? 5.11???
??????????????????????????????
5.2.2 ????????
??????????????????????????? 5.12(a)????????
??????????????????? =  10?????????????????
??? = 0?????????????? 5.2(a)?????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
? 5.12(b)??????????????????????????????????
? (30  x  60; 20  y  40)????????? =  10?????????????
1????????????????Mi!i2 = 100[v=a]??????????????????????
???
86
? 5.12: ????? ??????? (a) ????? (b) ??????????????
 =  10????(b)??????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?? 150??????????
87
???????????????????????? 150?????????
?? t = 15; x = 40; y = 30??????????????????????????
??????????????y = 30????????????+x?????????
????????????????????????????????????????
?????? x???????????? x = 50??? y?????????????
???????????????????????? y = 30????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????
5.2.3 ????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????  =  10??????
???????????? ? 5.13?? 2?????????????????????
???????????????????3.1 ?, 3 ?????????????????
??????t  15???????????????????????????????
?????????? (t  45)???????????????????? (t  45)??
????????????????????????????????????????
??????D/A??????????????????????????????CT
??????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
???????? ???????????????????????????????
??? (T)??? (R)??? (D)??? (IF)? 4??????????????????
?????????????? (t70)????? (5.16)-(5.19)????????????
???????? PT + PR + PD + PIF = 1??????
??????????????????????? ? 5.14?? 2??????????
????????????? Vo ?????????????????????????
???? =  10??????????????????????
????????????????????????? 5.7?????Vo??????
??????????????????????? PIF? Vo ' 1:0??????????
88
? 5.13: ??????????????? 2?????????????????????
?????????????????????????D/A??????
??????????????????????????????????????
??????????????????????????Vo = 2:0?????????
5.2.4 ?????????
? 5.15?? 2??????????????????? PIF????????? Ly ?
?????????Ly =1? 2?????????????????????????
???????????????????????????????Ly????????
?????????????Ly  4 = 2rexc? PIF?? 10??????? Ly ?????
???? PIF???? 5???????Ly  4 = 2rexc? PIF????????
? 5.16(a)?? Vo = 2:0? 2??????????????????? PD??(b)?
89
? 5.14: 2????????????????? band oset Vo ??????????
kx = 1:0; U=5;  =  10??????????????? PT????????? PR??
?????? PD????????? PIF.
??????????????? PR + PT?????? Ly ?????????????
??????????? ( = 0)????? ( =  10)???????????????
???????????????????????????Ly????????????
????????????? 5??????????????????????????
????????Vo = 2:0  Ekin + Ebind = 1:9? band oset???????????
?????????????????
90
? 5.15: ??????? 2 ???????????? PIF ? Ly ??????????
Ly = 1? 2??????????band oset Vo = 2:0??????????  =  10
????
? 5.16: ????????????????????Ly???????????????
????????? (??? = 0)????????? =  10??????(a) : ???
? PD?(b) : PR? PT???Vo = 2:0????
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5.3 ????????????????????
???????????????????????????????????????
hot?????????? CT??????????????????????????
???? [25, 59]?????????????????????????? [18, 29, 53, 54]
?? CT??????? CT???????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????
5.3.1 ????????????????
???????????????????????????????????????
???????????? 2???????????(a)???????? : kx, (b)??
???????????? : U0?
??????? Vo ??????????????????????????????
???????????????? kx?????????????U0?????????
???????????????????
???????????????? ~kx?????????????????? 5.17?
? kx = 1:00; 0:75???????????????????? Vo ??????????
?????? PIF?????? 5 ! 13??????????????????????
??? 5.18?? 2?????? Vo = 1:5?????????????????????
????????????????E >  10:3???????????????????
?????????????E <  10:3????CT????? 1??????????
?????????????CT????????? 1????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????CT?????????????????
????????????? 5.18?????????????????????????
??????? CT???????????????????????????????
??????????????????????????????????? 5.19???
U0 = 8???????????????????? Vo ???????????????
???????????? kx = 0:75?????U0 = 5????? 5.17?????PIF?
2??????????????????????U0?????? PIF????????
?????????
PIF? 2??????????????? Vo ????CT?????????????
5.20???????? Vo = 1:5; 3:0; 4:0?????????????????? Vo ?
????????? 5.20 (a)-(c)??????????E <  12:5???????????
??? CT ??????? CT1?????????????????????????
CT????????????? 1?????????????????Vo = 1:5???
92
? 5.17: ????????????? Vo ??????????(a) : kx = 1:00?(b) :
kx = 0:75??????????????????? l = 5??????????????
?????????????????????????
? 5.18: 2?????? Vo = 1:5?????????????????????????
????????kx = 0:75; 1:00?????????????????????
93
? 5.19: U0 = 8???????????????????? Vo ??????????
kx = 0:75????????????? l = 5????????????????????
???????????????????
?? 5.20 (a)????????????? (E   12:3)??? CT1 ??????????
???????? CT1???????????????Vo = 3:0????? 5.20 (b)??
CT1???????????????????????????????????? CT
????????????????????????Vo = 4:0????? 5.20 (c)???
???????????????? CT2, CT3???????????????????
???2?????????????????????????? CT????????
Vo = 1:5; 4:0???????????????????
94
? 5.20: 2???????????????????????????????????
(a)Vo = 1:5?(b)3:0?(c)4:0????U0 = 8:0???????????????????
????????CTn?????????
95
5.3.2 ?????????????
?????????????????? Vo ????CT??????????????
CT???DOS?????????????? Ly <????????????????
????????????????????????????????U0 = 8; kx = 0:75?
??????????????????????
? 5.21?? 2????????Ly =1?? 2??????????Ly = 6; 2????
????? PIF? Vo ??????????????? Ly = 6???????? PIF? 2
?????????????????? 30??????????
? 5.22?????????????????????????????????Ly = 6
????????? t = 42   84??? y  30; x = 40   50?????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????
???????????????????????????????????????
?????????????CT???DOS????????CT??????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
??????? CT??????????????????????????? CT??
???????????????3?????????????????????????
? 5.21: ???????PIF?Vo??????????????2???????Ly =1??
???Ly = 6?????Ly = 2????
96
????????????????????????????????????????
????????????
? 5.21?????Ly = 2 < 2rexc??PIF????????????????PIF???
???????????????????????????????? 5.22, t = 21 63??
Ly = 2?????????????????????????????????????
???????? 5.23? Ly = 2; Vo = 4?????????????????????
????????????????????????????????CT1??????
??????Ly = 6;1????????CT1???????????????????
????????????????????????????????????????
????x; y???????????????????????????????????
????Vo ????? CT?????????????????????? PIF ? Vo
??????????????????
97
? 5.22: Ly =1; 6; 2??????????????????????????????2
???????Ly =1, ?????????????????Ly = 6, ?????????
????????Ly = 2, ??????? 98
? 5.23: 2?????????Ly = 2???????????????????????
?????U0 = 8:0; Vo = 4:0??????????????????????????
????CTn?????????????????????????
99
? 5.24: ?????????????????????????????????? < 0??
(a) : ????????????????????(b) : ???????????????
??????
5.4 ????????????????????????
???????????????????????????????????????
???????????????????
5.4.1 ??????????????????????
?????????????????????????????????
??????????????????? 2?????????????????? 5.24
???????? 1???????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????
??????????? 2????????????????????????????
??? (a)????????????? (b)?????????????????????
?????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????? 5.25, 5.26?????? 5.25??????????????????????
5.26??????????????????????????????????????
?????????????????????? 5.25??????? t = 15???????
100
?????????????????????? transfer energy????????transfer
energy??????????????????????????????? t = 42??
????????????????????????????????????????
????????? t  60????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????? 5.26???? t = 42???????????????????
????????????????????????????????????????
t > 60????????????????????????????? 2???????
???????????? t = 99?????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????
???????????????????????????????????????
???????????????????? 5.27???? 5.25, 5.26?????????
??????????EXC????????????????????????????
??????? 5.27(a)?????????????????????(b)???????
????????????????????????? t < 15????????????
???????? EXC????????15 < t < 42????????????????
????EXC????Eela; Ekin?????t > 42?????????????????
????????? 5.27(a)????????????????????????????
?????????? 5.27(b)??????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????? 5.27(a)??????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????? 5.27(b)??????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????
???????????????????????????????? ???????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
101
? 5.25: ????????????????????????????????????
???????????????? : ???????? : ??????????? : ??
????????? : ???????????????????????
???????????????????????????????????????
???
???????????????????????????????????????
????????????????????Vo ????????? 5.7(a)?? 5.14??
???? Ly ????????? 5.10?? 5.15????????????????
102
? 5.26: ????????????????????????????????????
????????????????? : ???????? : ??????????? : ?
?????????? : ???????????????????????
???????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
103
? 5.27: ?????????????????????????????????????
???????????????????????(a) : ???????????????
?????(b) : ???????????????????????? : ? 5.25, 5.26??
?????????????????????
?? 5.28 (b)????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
5.4.2 ????????????????????
???????????????????????????????????????
???? 5.29??????????????????????????????????
???
???????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????? 5.29
?????????????????????????????????????????
????????????????????????? - ??????????????
?????????????? 5.29 ????????????????????????
????????????????????????????????????????
????
???????????????????????????????(1)???????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
104
? 5.28: ??????????????????????????????(a) : ????
???????????????????????????????(b) : ???????
????????????????????????????????????????
: ???????????????????????????????????????
???????
??????????????? on-site enery??? 0:1[v]?????????U0  5
??????????????(2)????????????????????????
???????????????????????????? 30[~=v]  0:3fs?????
????????????????????????????????????????
?????????????
????????????????????????????????? ???? 2?
5????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
105
? 5.29: (a) : ???????????????(b) : ????????????????
?????????????????????????????????????????
???????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????
????????????????????????????????????????
????????????????????????? 3?? 4????4.1??????
?????????????????????????????? 0?????????
????????????????????????????????????????
??????????????????????
?? 4????4.2???????????????????????4.2??????
????????????????????????????????????????
?????????????? (U0  5[v])?????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????
??? 5???????????????????????????????????
106
? 5.30: ???????? 4????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????? on-site energy? transfer energy???
????????????????? on-site energy????? 0:10[v]????? 5.3??
??????????? transfer energy????? 0:08[v]?????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????
??? 4????????????????????????????? 5.30????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??? 2?5???????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
107
5.5 5?????
????? 5?????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????
?? 5.1?5.3?????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????
?? 5.4????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
? 4??????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????
108
?6? ??????
6.1 ???????
?????????OPV????????????????????????/???
??????D/A????????????? 1??????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????
?? 2????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????
???????????????????????hot???????????????
????????????? 3??????????????????????????
????????????????????????????????????????
????? 10??????????????????????????????????
???????? 4??????????????? hot??????????????
??????????????hot????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????????????? 5??5.1-5.3???????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????DOS??????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????
??? 5??????5.4????????????????????????????
????????????????????3??4?????????????????
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???????????????????????????????5????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????4????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???
6.2 ?????
???????????????????
????? 1?????????????????2???????? x; y?????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????1????????????2????????????????????
?????? band oset?????????????????????????????
?????????????????
?????????????????????????????on-site energy?band
oset??????????????????????????????LUMO????
??HOMO????????transfer energy????????????????????
?????????????????LUMO??????HOMO???????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??? band oset????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????????????????Nose-Hoover????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
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????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????
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??
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????OB
????????????????????????????????????????
????????????????????????????
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? ?A ????D/A?????????
????????
OPV????????????HOMO?????????LUMO?????????
??????????????? ? A.1, A.2?????
? A.1: ????? LUMO?????????ELUMO????????? V eo
?????? PC61BM [64,65] PC71BM [66]
??? ELUMO -3.75  -3.70 -3.76
P3HT [60] -3.53 0.22  0.17 0.23
PTB7 [61] -3.31 0.44  0.39 0.45
MEH-PPV [62,63] -3.30  -3.09 0.66  0.40 0.67  0.45
? A.2: ?????HOMO?????????EHOMO????????? V ho
?????? PC61BM [64]
??? EHOMO -6.10
P3HT [60] -5.20 0.90
PTB7 [61] -5.15 0.95
MEH-PPV [62,63] -5.25 0.85
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